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Abstract 
NMR (Nuclear Magnetic Resonance, NMR) which was discovered in the 21st 
Century 40's has been applied in physical, chemical, biological etc. Many countries 
are putting in a lot of manpower to promote the development of NMR technology. 
With the rising economic power, china needs more and more NMR spectrometers. 
However, the spectrometers that we use import from other countries. We pay a lot of 
foreign exchange reserve to other country and it will impede the development of our 
country's nuclear magnetic resonance. The study of the paper establishes NMR 
spectrometer platform, solves the difficulty of the core components of spectrometer 
and key technologies, and develops the NMR system software. The study not only 
solves spectrometer hardware technical difficulties, but also overcomes technical 
difficulties of system software. We finally complete the development of the software 
and named it WX-NMR. 
NMR data processing and analysis includes: Fourier transformation, phase 
correction, baseline correction, peak-picking, integration, and etc. The paper explores 
the basic principles of NMR data processing and the NMR data processing algorithms. 
The processing of the paper can not only deal with one-dimensional NMR data, but 
also can handle two-dimensional NMR data. The implementation processes provide a 
solution of follow-up development. 
The visualization of NMR system software includes: Graphics visualization and 
User interface visualization. The staff of the NMR experiment analyze the result of 
experiment by graphical visualization, thus, it is very important to the study. This 
paper proposed and implemented operational layer solution. The solution deals the 
graphics object. The solution also makes graphical visualization stronger than existing 
NMR software. The solution considers all the layer of the graphical visualization. 
User interface visualization change the way of making User interface. We can build 
the user interface from XML file not from code. The paper use CookSWT to construct 
the user interface of system software, and the paper realizes integrated event scripts 
and data binding, which meets the NMR system software need. 
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因发现了这一现象而获得了 1944 年的诺贝尔物理学奖。1946 年，费利克斯·布洛
赫（Felix Bloch）和爱德华·米尔斯·珀塞耳（Edward Mills Purcell）发现，将具有
奇数个核子（包括质子和中子）的原子核置于磁场中，再施加以特定频率的射频
场，就会发生原子核吸收射频场能量的现象[2]，这就是人们 初对核磁共振现象
的认识，为此他们两人共同获得了 1952 年度诺贝尔物理学奖。 
人们在发现核磁共振现象之后很快就产生了实际用途，化学家利用分子结构
对氢原子周围磁场产生的影响，发展出了核磁共振谱，用于分析物质分子结构。










































VnmrJ 是美国 Varian 公司配套其所生产的核磁共振波谱仪而开发的核磁共
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图 1.1 VnmrJ 运行界面 
（2）TopSpin(Bruker BioSpin Corp.)[8] 
TopSpin是由德国Bruker公司配套其所生产的核磁共振波谱仪而开发的核磁
共振系统软件。Bruker 公司是世界上另一家著名的核磁共振波谱仪提供商，它生
产的是新一代 AVANCETM III 核磁共振波谱仪，其速度和扩展性可以满足快速
采样、固体核磁共振实验以及多核采样的要求，软件系统 TopSpin 集脉冲设计、
数据采集、数据处理以及数据分析等功能于一体，其操作方式跟 Windows 应用
程序很相似，比较符合用户的习惯。TopSpin 可运行在 Windows 和 Linux 上，其
运行后的界面如图 1.2 所示： 
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（3）Delta(JEOL Inc.)[9] 
Delta 是日本 JEOL 科学仪器供应商开发的配套核磁共振软件。日本 JEOL
公司生产从 300MHz--930MHz 超导核磁共振谱仪，其技术进步主要体现在射频
信号发生、信号检测和网络化等方面。软件系统 Delta 可安装在 Windows 和 Linux
平台上，其运行后的主界面如图 1.3 所示： 
 
图 1.3 Delta 运行界面 
1.2.2 第三方核磁共振处理软件介绍 
（1）Nuts(Acorn Inc.)[10] 
Nuts 是由美国 Acorn NMR 公司开发的一种 NMR 数据处理软件。该款软件
运行 Windows 平台，可以处理一维和二维数据。早期的 Varian 和 Bruker 公司曾
将 Nuts 作为脱机数据处理程序介绍给研究人员，其运行后的主界面如图 1.4 所
示： 
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（2）MestReC、MestReNova(MestReLab Research Inc.)[11] 
MestReC 是由西班牙 MestReLab Research 公司开发的核磁共振软件。该款软
件运行于 Windows 平台，可以处理一维和二维 NMR 数据处理软件，由于软件的
操作方式与 Windows 环境下的其他程序相似且处理结果可直接导入到办公等文
档处理软件中。因此，MestReC 继 Nuts 之后又一款流行的 NMR 处理软件，在
国内还设有代理公司。2007 年 MestReLab Research 公司在 MestReC 的基础上，
开发出新一代核磁共振系统软件 MestReNova。由于其具有数据处理快、操作简
便直观等特点，在国内第三方核磁共振系统软件中具有很大的影响力。
MestReNova 可以运行在 Windows、Linux 和 Mac OS 平台上，其运行的主界面如
图 1.5 和图 1.6 所示： 
 
图 1.5 MestReC 运行界面 
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（3）MatNMR[12] 
MatNMR 是由 Jacco van Beek 开发的可进行一维和二维 NMR 数据处理的开
源软件。由于它使用 MatLab 语言开发，因此命名为 MatNMR。该款软件可以运
行在 Windows、Unix、Linux 和 Mac OS 等任何 MatLab 可以运行的操作系统上，
其运行的主界面如图 1.7 所示： 
 
图 1.7 MatNMR 运行界面 
（4）SpinWork[13] 
SpinWork 是加拿大马尼托巴（manitoba）大学开发的一款可以进行一维和二
维 NMR 数据处理的开源软件。它同时支持 Bruker（XwinNMR/UXNMR）和 Varian
（Unix VNMR）数据结构。由于他是一个免费的开源软件，美国学生经常使用
它来处理核磁共振数据。它还提供了核磁共振软件中数据处理的源代码。它是用
Microsoft.NET 技术开发的，可以运行在 Windows 操作系统上，其运行之后的主
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